  Democratic and Popular Republic of Algeria [image: Toutes les images]  
   
[image: ]

  Ministry of Higher Education and Scientific Research 
University of Ferhat Abbas Setif1

Domain: Material Sciences
Field: Fundamental physics
Specialty: Materials Physics

Master’s MEMORY

Presented at Faculty of Sciences
Department of Physics

By: M. LADJADJ Abdelkader

Title

Study of Fundamental Physical Properties of the Cubic Perovskite - BiGaO3-


	                                                 
      
       Discussed Publicly in 02 Juin 2024 with the board of examiners: 

	Dr. Youcef MEDKOUR                                                                 Chairman
	Dr. Mounir REFFAS                                                                      Supervisor
	Dr. Abdelghafour Said MESSALTI 	                                        Examiner







Academic year: 2023/2024


Résumé

Nous rapportons l'étude des premiers principes des propriétés structurelles, élastiques, électroniques et optiques du de type pérovskite cubique en utilisant la méthode des ondes planes et le formalisme du pseudopotentielles dans le cadre de l'approximation de la densité locale. Les paramètres structurels calculés sont en bon accord avec ceux trouvés. Les constantes élastiques et leur dépendance à la pression sont calculées à l'aide de la technique des déformations statiques finies. Une dépendance linéaire à la pression des constants élastiques est trouvée. Les structures de bandes montrent que BiGaO3 a un gap d’énergie entre les états O-2p et Bi-6p. L'analyse de la densité de charge électronique l’analyse de Mulliken montre que la liaison Ga-O est covalente avec une forte hybridation, ainsi que la liaison Bi-O qui a un caractère ionique significatif. De plus, afin de comprendre les propriétés optiques du BiGaO3, la fonction diélectrique, le coefficient d'absorption, l'indice de réfraction, le coefficient d'extinction, la réflectivité optique, la perte d'énergie électronique et la photoconductivité sont calculés pour un rayonnement jusqu'à 40 eV.
Mots clés : BiGaO3 ; Méthode PP-PW ; Constantes élastiques ; Propriétés électroniques ; Propriétés optiques et Liaison chimique.



Abstract

We report first principles study of structural, elastic, electronic and optical properties of the cubic perovskite-type BiGaO3 by using the pseudopotential plane waves method within the local density approximation. The calculated structural parameters are in good agreement with previous calculations. The elastic constants and their pressure dependence are calculated using the static finite strain technique. A linear pressure dependence of the elastic stiffnesses is found. Band structures show that BiGaO3 is an indirect band gap between the O-2p and Bi-6p states. The density of stares and Mulliken charge analysis shows that Ga-O bond is typically covalent with a strong hybridization as well as Bi-O one that has a significant ionic character. Furthermore, in order to understand the optical properties of BiGaO3, the dielectric function, absorption coefficient, refractive index, extinction coefficient, optical reflectivity, electron energy loss and photoconductivity were calculated for radiation up to 40 eV.
Key words: A. BiGaO3; B. PP-PW; method; C. Elastic constants; C. Electronic properties; C. Optical properties; C. Chemical bonding.

ملخص

قمنا بدراسة الخصائص الهيكلية والمرونية والإلكترونية والبصرية  للبيروفسكايت المكعب باستخدام طريقة الموجة المستوية ونظرية الكمونات الكاذبة في إطار نظرية الكثافة الالكترونية. الثوابت الهيكلية المحسوبة تتفق جيدًا مع تلك الموجودة سابقا .
[bookmark: _GoBack]يتم حساب الثوابت المرو نية وعلاقتها بالضغط باستخدام تقنية الظغط العنصري المحدود. دراسة الخصائص الالكترونية تظهر وجود فجوة طاقة بين CB و VB و التي توافق حالتي O-2p و Bi-6p ,تحليل كثافة الشحنة الإلكترونية يوضح أن رابطة Ga-O تساهمية ذات تهجين قوي، وكذلك الرابطة Bi-O التي لها طابع أيوني كبير. بالإضافة إلى ذلك، من أجل فهم الخصائص ا لضوئية، يتم حساب وظيفة العزل الكهربائي، ومعامل الامتصاص، ومعامل الانكسار، والانعكاس الضوئي، وفقدان الطاقة الإلكترونية، و ذلك بدلالة إشعاع يصل إلى 40 إلكترون فولت .
الكلمات الدالة :
. PP-PW; الثوابت المرنة. الخصائص الإلكترونية. الخصائص الضوئية . الروابط الكيميائي
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